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要一i･i･d去6(仁 1)+芸6(打 1) (21)
で,ランダムに生成させたものを用いた.
このモデル (逆温度 β-2)に対して,モンテカルロシュミレーション (交換モンテカルロ法,
100MCSごとにサンプル採取)を行ってサンプル 1000個を得た,これにテンプレート数4の有
限混合分布モデル(ll)をEMアルゴリズムであてはめて得られたテンプレートが図4である･記
憶させたパターンとその 十一反転したものががほぼテンプレートとして再現されているが,左上
のテンプレートでやはり ｢縮み｣が見られる.
6 問題点
●テンプレートの "縮み"
例で見られた,テンプレートが全体に一様に縮む現象は問題である.実レプリカ間の重な
りの分布を,データにあてはめた有限混合分布モデルを利用して評価すると,もとのデー
タから直接計算したものと合わないが,これにも ｢縮み｣の現象が関わっているように思わ
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｢モンテカルロ法の新展開｣
れる.
現象的には,どのテンプレートにも本来属さないサンプルが特定のテンプレートに集まって
くることが,｢縮み｣の原因であるように思われる.したがって,｢ごみ箱｣的な役割を果た
す,すべての成分机こついてmok-Oであるようなテンプレートをあらかじめ入れるという
対策が考えられる.
実際に試してみると,Hop丘dd模型では,｢ごみ箱｣法で縮みが解消される例があったが,一
般にはうまくいかないようである.より深い原因.おそらく,ひとつのテンプレートで表現
される準安定状態の中でのスピン相関が無視できないということが関係しているのではな
いかと考えている.
｡準安定状態の数の決定
当然問題になるのが,与えられた有限個のデータから ｢見える｣準安定状態の妥当な数を決
定する問題である.有限系の問題では,あらかじめ定義された準安定状態というものがあ
るわけではなく,むしろ,有限混合分布のあてはめが,それを定義する試みであるともいえ
る.しかし,同数のデータを別の乱数を利用したシミュレーションで生成した場合に,毎回
別のテンプレートが検出されるとしたら,明らかにテンプレートの数が多すぎると考えてよ
いだろう(必要条件としての安定性).
これと似た原理に基づ く考えが,統計学やニューラルネットの学習で最適パラメータ数の決
定に使われているCrossValidation(交差確認法)である.この方法では,データに当てはめ
たモデルを,それとは独立なデータを用いて検証し,そのデータに対してもっとも高い尤度
を与えるパラメータ数のモデルを選択する.これはモデルの予測能力を測っていることにな
る.普通は,このために,データをいく.つかの組 (学習用データと検証用データ)に分けた
りするが,いまの場合はデータがシミュレーションによっていくらでも製造できるので簡単
である.
ところが,奇妙なことに,交差確認法を今の例に適用するとテンプレートの数が相当に増加
しても,モデルの予測能力がどんどん上がっていくという結果が得られる.生成されたテン
プレートを調べてみると,ベクトルとしての向きがほぼ同じで,大きさだけが異なるものが
複数含まれているようである.先の表現でいえば,｢縮んだ｣テンプレートがもとのものに
重複して出現する傾向があるということになる.これも,おそらく準安定状態内の相関の効
果ではないかと思われるが,まだよくわかっていない.
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